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Abstrakt
V te´to pra´ci studujeme interakci elektricke´ho proudu procha´zej´ıc´ıho molekula´rn´ım
mu˚stkem s vibracˇn´ımi stupni volnosti tohoto mu˚stku. Porovna´va´me dva r˚uzne´
teoreticke´ p˚r´ıstupy, ktere´ umozˇnˇuj´ı pocˇ´ıtat procha´zej´ıc´ı proud a dalˇs´ı charakter-
istiky mu˚stku. Prvn´ı z metod je zalozˇena na teorii rozptylu a Landaueroveˇ for-
muli a druha´ na Wangsnessove-Blochoveˇ-Redfieldoveˇ prˇ´ıstupu mistrovsky´ch rovnic.
Navrhujeme rovneˇzˇ sadu p˚uvodn´ıch model˚u pro anharmonicky´ vibracˇn´ı mo´d a asy-
metricke´ prˇipojen´ı k vodicˇ˚um. Diskutujeme vliv anharmonicity a r˚uzny´ch druh˚u
asymetrie mu˚stku na vodivostn´ı charakteristiku. Jako prˇ´ıklad jevu, ktery´ mu˚zˇe
by´t pozorova´n jen nad ra´mec harmonicke´ aproximace, ukazujeme prˇ´ıtomnost tzv.
”motorove´ho efektu”, t.j. silne´ za´vislosti momentu hybnosti molekuly na prˇipojene´m
napeˇt´ı. Diskutujeme hlavn´ı promeˇnne´ ovlivnˇuj´ıc´ı mozˇnost pozorova´n´ı tohoto efektu,
jako jsou vy´sˇka potencia´love´ barie´ry a symetrie mu˚stku.
